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［計算モデル］： 過去の報告 1, 2)では、電極がなく、外部電場が印加されていない状態に


































図 1. 電極で挟まれた強誘電体薄膜 BaTiO3の計算モデルのイメージ図. 
［結論］： 図 2 は、電極上の面電荷密度 0.18C/m2(分極を促進する方向への外部電場) の外
部電場を印加した場合における様々な底面積をもつ BaTiO3 について、横軸に膜厚を底面積
の平方根で割った規格化膜厚、縦軸にクラスタ中心の Ti の 3d 軌道と Ti の変位方向に位置
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図 2. 電極の面電荷密度 0.18C/m2 の外部電場を印加した場合における、様々
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